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いるo f電子は軌道角運動量ぎ =3を持ち 14重に縮退しているが，fが大きいためにスピ
ンー軌道棺互作用によって LS多重項に分裂する。フントの規則により，例えばCe3+(fl)


















1.2.1 磁気秩序を示す ζe色合物:CeAb 
CeAbはLaves型立方晶という結晶構造をもっ向。フントの規期により S重に縮退し
ていた基患多重項は立方対称な結品場によって r7(2重縮退)うじ(4重縮退)に分裂する。






はこの結果より 135mJ/K2 . molと見積もられる。これと参照系物賞LaAbでの笹を比





























で比熱にとびが現れるが，x = 0.90では4Kに小さいブロードなピークがあり ，x = 0.85 
では損える。これは x=lでの秩序状態は La置換に対して敏感で，希釈効果によって










































































p(ε) = PcB(D-1ε1) (2.6) 
Dはもとのバンド幅を表しており ，Pc = 1/2Dである。このときの存効的な相互存用 J
が発散する特徴的なエネルギーは
TK = De-1/Joρc (2.7) 
? ???
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冗i凶 =(ιxt+ IsXS)・Sc (2.11) 
2つの 1/2スピンの合成によって一重項・三重項状態が構成されるように，今の一重
項・三重項状態も 2つの擬スピンによって表現することができる。一重項・三重項基底




xt = Sl十S2ぅ xs= Sl -S2 (2.13) 
とし 1う関孫があることがわかる。結晶場準位の項も変換すると ST近藤モデ、ノレのハミノレト
ニアンは次のように書ける。








る。擬スピン μ状態を σFから σに移す演算子XCσrを導入すると
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1 rβ rs 
Gたσ(iεη)= ~ / dT / dT' Gkσ(T一戸)εicn(ァ-T') (2.22) 
井ノ JO JO 
で定義される。ら =(2n十1)π/β はフェルミオン松原援動数である。実際に意味のあ














































π。ニヱちんcjσ 一μ2:C!crCiσ (2.28) 
(i，j)σ zσ 




冗0'= 2: [Ek叫んはc.)一μ叫ん+えん)] (2.30) 
kεRBZラσ
_ ~.1. _-ik.δ 
乙k= 7ιδC (2.31 ) 




























らい)ニ白バイdε 作) (2.37) 
ここでふσ(z)ニ z+μ-L:ασ(z)である。これは前箭で定義したg(z)を用いれば
g(iσ) -g(-乏σ)
Gασ(z) = (oσ(z)25σ (2.38) 
と書くこともできる。ここで九=、/仏σ(Z)(Bσ(z)を定義しである。
今 AうB部分格子があるので，解くべき不純物問題は2つある。宥効不純物サイトのグ
ヲーン関数を Gわ有効媒費中のプロパゲータを Gσ とすると
Gσ(Z)-l = Ga(Z)-l十Zσ(z) (2.39) 
が成り立つG さらに，今の場合のセノレブコンシステントの条件は
Gσ(z) = Gσ(z) (2.40) 
であち，前節と同様に解を求めることができる。特に状態密度p(ε)が対称なバンドであ
るとき， Gσ(z)の非対角成分はゼロになることがわかる。具体的に解を求める方法として
は，今の場合「直列 (serial)Jと f並列 (parallel)Jの2つあり，図 1にそれらを模式的に






















( G~+)(κ ， z) 0 ¥ 
























3.1 一重工夏 z 三重項近藤モデんに対する定式化
前に示したように，結晶場分裂が無いとき(ムCEF= 0)のST近藤モデノレは次のように
書くことができる:
行前=冗c十 2(J1S1十 J2S2). Sc (3.1) 




冗0=冗c叶 f= (むたCLchσ-勺J3_Lctcσ)+LE，何 σ 同)
¥たσ ノ μσ
同 =LふLX~al (C~ ， Cσ-0:μ)+乞J内 (3.4)
μσσf μ 
ごた =εk-μは化学ポテンシヤノレから測った伝導電子のエネノレギーで、あり，μ=1or2ラσ=↑















? ??? ?? (3.5) 
となる。 βニ l/Tは逆謹度である。時間抜存性は相互作用表示で表しており ，A(ァ)= 
er冗oAeーァ冗oである。これは指数関数を展開すれば
ι(-l)k rs =2L7L dqU[ル -s1-l01-i1(T1) 日 )J (3.6) 
と書ける。相互作用がないときの長導電子の分配関数への寄与を Zc= Trc e-β冗c，不純
物の寄与を Zf= Trf e-β冗f として Zニ ZlZfZcによって Zlを定義すると
1 rβ 
Zl = L ;!L dT1'" dTk L L'" L ~μ1 みた
よc v U μ1・・μkσ1σ1 σkσk 
x(TァCσ1(71)cL(71)---cσk(7k)ck(7k))c(ZXCJ71)---xf;ぺ(Tk))f (3.7) 
が得られる。ここで伝導電子，不純物についての平均は次のように定義される:
(. . . )c = Trc [e-s1-lc・・・]/Zc






β> Tk > Tk-1 > ・・・ >T2 > T1 どO
という穎穿に並び替えたものだけを考えれiまよい。以上により分配関数は
z， =J Vq W(q) 
JVq=写ft九九五五ζ
W(q) = ~μf-Jμk S I (TTC~ば)cσ(イト・ c~(え )cσ(T~{J)C
ζT 
X II(TrX~吋 (T1) . ・13vLμ(Tkμ))f 
μ 















数 gσ(ァ)二一 (TTCσ(ァ)ct)c を捷って行列 (D~ka))jl = 9σ(Tj' -T{)を定義すると， Wick 
の定理により
(Trct(ァ{)cσ(ァr) ・・ ct(T~a)cσ(Tf，J)c = det D~ku) (3.15) 
のように伝導電子部分を表すことができる。 (3.12)の積分が実行できれば計算できるので
あるが，実擦には不可龍なため，イ立桓空間{りを重み W(q)に従ってランダムウオークす
ることによってこの積分を実行する o (3.12)で与えられる摂動次数 kの位棺空間の体積
は JVq1= (23β)勺記で与えられるが，国子 l/klのために k→∞ではこの体積はOに





比 R= P(qi→ qj) /p(qj→豹)を求めるc そしてその 2つの状態を確率







































































図3 セグメントの追加手続きの模式図。 (a)援スヒ。ンへのセグメントゎ追加， (b)σ# 
















p(九→ん +1) Wkμ+1 2β R(んうん+1)二 (L _， 1 ¥ 















分が Dσ → DF)ぅDσz→ DO"n のように変化したとすれば
detDi+) deもbσ里丘=Jlle一同-E~n)
たμ fb- det Dσde七DO"n
(3.19) 
が得られるc t=7n÷1一九は追加されるセグメントの長さである。これは σニ σ伐のと
きは図 3(c)のようにセグメントを分割(アンチセグメントの追加)すればよいのでさらに
簡単になる。伝導電子部分にはCt(T)Cバァ)を付け加えるc この操作で Dσ → D2+)のよ
うに変化したとすると重みの比は


















? ? (3.21) 
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図4 セグメントシフトの模式図。 (a)議スピン上のセグメントシフト，(b)an i-ση-1 
の場合のスゼンごとのセグメント操作， (c)σn ση1の場合。
σn-l 
このとき長導電子部分が D内→ Dση，Dσn-l→ Dσn-lのように変ぞれシフトされる)。
化したとすると確率比は
(3.22) 
_ p(Tn→え) _f(E"，_ -ErT 1) det D(Jn det DO"n_l R(Tn ， T~)ーニe(.\ .t'.J an -1:'.tan_1) 
- p(T~ → Tn) - detDσn detDσn-l 
となる(ぜ=7;ー ナη)。また， ση=ση-1のときは図 4(c)のように，同じスピンのセグメ
ントに対して 2つのシフト(行と列のシフト)を行主このとき D九→ Dι と変化した






















(A)ニ土 IDq({TァW(q)A))二三 IDqW(q)A(q)三 (A(q))MC1J-"\\~' '-:1./-" ZlJ 
W(q) = ((TTW(q))) 


















r _ .__~_. ， -!.." .， ， ， / detD~ん+1) ¥ 

































g(z) = go(z) + go(z)vg(z) (3.33) 
という関係がある o Zは複素振動数である。 gぅgoを用いたサンプリングによって得られ
るtマトリックスをそれぞれ久らとすれば，ブノレのグリーン関数Gを
G(z) = g(z) + g(z)t(z)g(z)ニ go(z)+ go(z)to(z)go(z) (3.34) 
のように2通りの方法で表すことでおを求めることができて次のようになる:
t(z) 






(117X27(ァ)X~'(J"') =土 IÐq((TTW(q)X!:，σ (T)X~γ)) 
σσ Zl .J
-/ (TTWf(q)Xf:•σ (T)X~' (J" ')f ¥ 八 (3.36) 





\~ J dT'パ川(再川Z同鳥山一幻札X:;lo-l(7'σJ汁0 1(7'什げア戸f (3.37) 





日 (L2:r(ァ))MC(TTX:;，σ(ァ)X~，ゲ〉二 (3.38) 
が得られる。別の言い方をすれi主 μ-採スピンと fァだけずらした v-擬スピンj におい






(ZX252叫54(7fト~，J Dq(同問1出 (3.39) 
今状態 qに長導電子の演算子 Cl2(71)Cσ1(71 )cl4 (72)Cσ3 (72)を加えて q'を作る。 71ヲ乃は
それぞれ μ，v-擬スピンに属しているものとする。すると上式は
1 r _ . r 1 det D(k) _， ， ，1 I Dq' I一一一 十(7 -7'， 71-72) I W (イ)
Zl J ~ 'i LβJMJvdetD(k+2)~ --r\' ， ，'1. ':;/J (3.40) 
のように変形することができる。 D(めはスピンをひとつにまとめた伝導電子部分の行列
であり， 6+(アヲザ〉は [0ぅβ)で周期的なデノレタ関数である。ここで (3.31)を使って積分を
挿入している。行列式の比は
detD(的
=(Mf16σσ2 )(l¥{おん30-4)-(~MJz26σσs) (M~~6σ1 0-4) (3.41) det D(k+2) 
with ち =η=71，アrn η=乃 (3.42)
となる。クロネッカーのデノレタはグリーン関数がスピンに対して対角的であることに起






ションにおいて状態 q'が実現していると考えると，必ず η チT2が満たされる。各時刻
の寄与はデ、ノレタ関数があるので T1，T2に関して和をとることでき，結局次の公式を得る:
(TTX!:~2(ァ)XZ3σJ=
噌 j εμ モミジ - ¥ 
一二一(〉; 〉;|l141MZ九σ20σ3σ-M12Masσ2σ380'1σ418+(TぅTi-ηリ(3.43)βJμみしそ三平合プL~'~J~ ~'~rnl ~olo ~a3u4 二 J " 'u "'/ 





. I ιμ 巴ジ 1 
(TTX::J]- (T)X~o-) =一寸T(L L Mfz叫ん(Trt-引) (3.44) 




(X!:;;(ァ)C~， Cσ，) =土/均((TTW(q)X!:，σ(ア)C~/Co-')) (3.45) σ Zl .J
被積分関数の部分辻転導電子と局在電子の寄与に分けることができて
(i巳Z叫叫鳥州削(匂山q






(X!:;;(ァ)c:r命)= ( ，!:(T)い，(-0) -L go-I(ー ち)[Mj戸]jigo-'(Ti)1) (3.47) 




























万二冗c十 2(J1S1+ J2S2) . Sc ( 4.1) 
2とは相互作用定数が 2倍だけ違うことを注意しておく。今ムCEF--: 0としたが， 2章
で見たように有効的な結品場分裂が現れる c ST近藤モデ〉レは近藤モデ、ノレの拡張になって
おり ，f1， f2電子系両方の物理を含んでいる。伝導電子のバンドとしては長方形 (2.6)







X~~， (T) = (TT元?σ(T)ισ，) (4.2) 
ここで托μσ =X/)(J"は擬スピンμのσ成分の粒子数演算子であり，また，元μσ =nJ-i(J"-(nJ-i(J") 
は平均憧からのずれである。穣場への応答を表す帯磁率は X~(T) = (S~(T)S~) と表され
るo S~ 乞σσnJ-í(J" は援スピン μ の持つ磁気モーメントである (σ= 土1/2)。今磁場が
かかっていないとすると
vprj付 τ「c -γ[X~~(T) -X~~(T)] (4.3) 
σ 
と書くことができる。 c= 1/4はスピン 1/2の場合のキュリ一定数である。この帯
磁率はχtf=χ1fという対称4注を持っている。実際の物理的な議気モーメントみは
み=玄μαμ勾によって与えられ，これに対応した替磁率辻χJ(ァ)=玄μναμαジχ~~(T)




シングレットへの射影演算子五はえニ -81・82+ 1/4となり， トリプレットへの射影
演算子はPt= 1一九となる。等方的な系では，シングレット占有率は
/程(ァ=0)¥(九)=記~1 -3 A lVl ¥ ~ -I ) (4.4) 
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(c) (-0.3， -0.3) 
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国7 シングレット占有率の湿度変北。 (Jl1J2)は図 5にム及びO印として示しである。
4.2 モンテカルロシミュレーションと結晶場効果














次にシングレット占有率の観点かち結晶場効果について考える。菌 7は領域 (1)，(I) 
におけるシングレット占存率の温麦変叱である。 (Ps)における逼度変化の特徴的なエネ
ルギースケールは結晶場分裂の大きさによって決定される。 (J1ぅJ2)ニ (0.2，0.2)では，低




















国 8 領域(I)のT= 0.001にお吋る ιマトリックス。 (a)Jl= -みと (b)J1= 0.3 
の場合。ここでも領域坊のように 2本の競が描いてある。パラメータ (J1，J2)は密 5
に(a)ム印と (b)口印で示しているc
リプレットはシングレットと混ざって(九)チ0となる。
一方，領域(I)でのシングレット占有率は抵逼でも 1にはならない。しかし(Jl，J2) = 
(0.1ぅ-0.1)(γ= 0.0033 < 1)の場合， (九)は 1に近づいている。これは結晶場効果が近
藤効果に比べて強いことを示唆しており，結品場措橡が成り立っていると考えられる。相








菌 8に領域 (I)における t-マトジックスを示す。これを見ると領域 (I)におけるス
ペクトルはギャップ構造を持つことがわかる。まずァの小さいところから話を始める。









もエネルギーの小さい缶導電子は散乱されないc しかし (J1，J2) = (0.3ぅ-0.3)(γrv1)の
場合スペクトルはω~土0.1のあたりに幅の広いピークを持つが，ブエノレミ準位の値は変
わらずゼロになっている。










図 9 は抵握における 2 粒子励起スペクトノレ 1mχ~(ω 十回)/ωC である。帯磁率は
xii=xZという対称性があり，パデ、近似の確認のためにχ立として 2本措いている。ま
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χυ(7) = (X;，S(ァ)X;，S)=χ詰(ァ)+χ読(ァ)土2xi2(ァ) (4.6) 







これに加えて J1 く IJ21かっ J1Pc~ 1の場合について考える(圏 5に*印で示して
このパラメータでは Itは負であり， γのイ直は 1に比べて十分小さい。
2粒子励起スペクトノレには非弾性ピークが見られる(スペクトルの形状は


























































国 10に反強磁性モーメント (8ら)の温度変化を示す。いま AぅB部分格子を仮定して計
算しているが，縦軸に書いてある量は実空間スピン Siのフーリエ変換の反強磁性成分と
5.1.1 


















これを見ると Jが小さいとき (J= 0.10)は平均場近訟の関数形によってモーメントの






本節では秩序相の状態密震について議論する c 今 2つの部分格子があるので，罪点グ
リーン関数は GAσ とGBσの2つがある。各サイトにおいて伝導電子のフィヲングを冨
定した場合には GAσ 二 GBdという関係があるのでAサイトのみ考えれば十分である。
さらにハーフフィリングの場合，系は粒子『ホール対称性を持つのでこの要詰からスペク
トルは Pi(ω)= Pt( -w)という関孫を持たなければならない。結局，ハーフフィヲングの
場合 GAtのみを考えれば良いということになる。また，数イ直的解析接続の方法としては
パデ、近訟を用いている。
国 11に長導電子の状態密度 -ImGAi(w十i8)jπ の温度変化を示すc 図中には各パ
ラメータごとに A部分搭子状態密度 PAi(叫および ρAょ(-W)を措いている。上述し
たようにこれらは一致するはずであち，このことはパデ近似の妥当性を表している G
どのパラメ}タにおいても低温でギャップ構造を持ち，絶縁体となっている G まず図






































タッガード磁場の両方あると考えられる。このことは菌 ll(b)の転移前の温度T= 0.035 
の形成が始まっていることとも関連している。
る。
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ずるが，この大きさは (5.2)より J(8つである。函 13にはこの2つも一緒に措いてある。
ギャップを求める際に数値的解析接続を行うため，定量面には隈界があることを注意して














国 14 J = 0.1における 1訪記スペクトル At(κ?ω)0(a)常磁性相 T= 0.020， (b) 
秩序相 T= 0.005の場合c
国 15 J = 0.2における 1励起スペクトノレ Aj(κぅω)0(a)営議性相 T= 0.035， (b) 
秩序相 T= 0.010の場合。
5.1.3 1粒子勃起スペクトルと運動量分布関数












-1 -0.5 0 0.5 1 1.5 
主
国 16 J = 0.2における運動量分者関数。
近藤効果による「混成ノミンド」によってパラメータによっては4本あるように見える(サ













である。また，J = 0.1では励起の位量が κrvOであったのに対し，J = 0.2では近藤効
果により κ→士∞に変化している。

















まずはじめに毘 17 に擬スピンのモーメント (S~Q) の誼度変化を示す。 4 章で見たよ
うに，領域 (I)では援スピン関に反強的な相互作吊が伝導電子を介して犠くため，各
サイトでモーメントの向きは逆向きになっている。近藤格子もそうであったように，図











17(めにおいても，その特徴は上に述べたものと需様である o J2 = 0は近藤格子に一致
し，この場合辻近藤絶縁体となって秩序は起こらない。
次に基底状態における伝導電子と反強酸性相互作用する擬スピンモーメント (8む)お
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m(T) =α-JTN - T (5.6) 
によって TNを決める。一方基底状態でのモーメントの大きさ moはパラメータが大きく
なると計算が難しいため，低温での 2 点のデータと (5.4)における T~O の漸近形を用
いる:
m(T)ニ mo(1-2e洲町/T) (5.7) 
ここで仏b(>0)は定数である。この方法は外挿によって求めているので，精度に眼界が
あるということを注意しておく。








はあるが，強結合極限ハミルトニアンにおけるローカルモーメントの値は 2(81) ~ 0.24， 
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国 18 ハーフフィリングの ST近藤格子における基底状議のモーメント (SiQト(S2Q)
およびネール温変o (a)J1 = -J2， (b)Jl = 0.3の場合。




<S~Q) は IJ2 1 の減少とともに若干の増加が見られるが，これは前述した伝導電子を介
した影響が減るためであると患われる。 J1= 0.3のとき，J2 = 0では近藤格子iこ等し
いため秩序は起こらないが，どこで秩序が消えるかが問題である。この図のTN からは
みチ 0で秩序が清えるように克える。また，反強磁性結合をさらに大きくしたパラメー
タ(Jl，J2) = (0.4ぅ-0.05)では T= 0.005まで、秩序は晃出せなかった。転移点近傍では




































国 19 シングレット占有率の温麦変化。 (a)J1= -J2， (b)J1 = 0.3の場合c 高温で
は相互作用の効果は無く， ¥三)= 1/4となる。
J1 = -J2と0.4はその中でも誤差が大きくなってしまうため描いていない。図 19を見
ると，不純物問題と同様に 1/4から増加しシングレットが安定化する。この変化のエネル
ギースケー/レは結晶場の大きさを反映している。
図 19(a)では，J1 = -J2 = 0.1，0.2では常磁性相と秩序相で特に変化は見られない。
一方，ゐ =-J2 = 0.3では低温で一度増加が止まったものが，秩序相で再び増加してい







シングレット占有率について議論してきた。この領域 (I)の物理は J2 二 Oで近藤格子，
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伝導霞子と強磁性結合する (S~Qì の方が反強磁性結合する (SlQì に比べて一般に大きく
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